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Рассмотрена современная компьютерная программа «Атом», являющаяся важной составля­
ющей частью анализатора МАЭС. Показаны основные свойства и функции программного обес­
печения, применяемого в спектральных лабораториях для получения результатов и улучшения 
уровня автоматизации атомно-эмиссионного спектрального анализа.
Широкое распространение современной вы­
числительной техники стимулирует постоянное 
совершенствование компьютерных программ для 
аналитической химии - они становятся более 
удобными в работе, более надежными и универ­
сальными в рамках поставленных задач, разви­
вается масштабируемость, возможность интегра­
ции и обмена данными с распространенными 
специализированными программами.
Программный пакет «Атом», работающий в 
среде Microsoft Windows-98,2000 или XF! является 
основным инструментом при проведении спект­
рального анализа в лабораториях, использующих 
анализатор МАЭС. Первые версии этого пакета 
были предложены пользователям МАЭС еще 10 лет 
назад, и с тех пор постоянно шло его совершенство- 
вание и расширение возможностей (рис. 1).
В первую очередь в программе были реализо­
ваны основные задачи количественного много­
элементного атомно-эмиссионного спектрально­
го анализа - выполнение всех необходимых из­
мерений и расчетов [ 1, 2]. В основе количествен­
ного спектрального анализа лежит зависимость 
между аналитическим сигналом (абсолютной I 
или относительной 1/1 интенсивностью анали-л ' ср
тической спектральной линии) и концентраци­
ей определяемого элемента в пробах.
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1 . Общий вид программы АТОМ 2 в режиме «Инженер», вверху: слева 
справа -  окно градуировочного графика; внизу -  основная таблица
-  окно спектра, 
анализа
При определении аналитического сигнала 
одним из основных преимуществ анализатора 
МАЭС по сравнению с ФЭУ является возможность 
оценить спектральный фон под линией (рис.2, 
[3]), а по сравнению с ручной обработкой спектра 
на фотопластинке - автоматизация измеритель­
ных процедур.
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Рис.2. Выбор фотоячеек для вычисления интенсивно­
сти спектральной линии
сУКювная формула для расчета интенсивнос­
тей линий по [3]:
I 1 т
7, 1 ф .
7  т 1
(1)
где I - число фотоячеек, вовлеченных в расчет ин­
тенсивности (і - сигнал одной фотоячейки), m - 
число фотоячеек, по которым ведется расчет фона 
(іф - сигнал одной фотоячейки). Такая методика 
расчета значения / (позволяет устранит ь источ­
ники погрешности, связанные с вариацией не­
прерывного спектрального фона и темпового сиг­
нала фотоячеек анализатора МАЭС. Несколько 
вариантов автоматического поиска границ ли­
нии или ручная установка точек учета фона по­
зволяют подобрать наилучшие условия расчета 
интенсивности спектральных линий.
Вычисленные интенсивности аналитических 
линий затем используются для расчета парамет­
ров градуировочных зависимостей и вычисления 
концентраций определяемых элементов. Чаще 
всего методики анализа предусматривают пост­
роение градуировочных графиков в координатах 
lg/, - ІдСили lg/y/r/- IgC. Для аппроксимации гра­
дуировочного графика полиномом первой или 
второй степени применен метод наименьших 
квадратов.
Использование возможностей современных 
компьютеров позволило:
• автоматизировать трудоемкие для ручных 
расчетов процедуры;
• обеспечить независимость разных этапов об­
работки данных, позволяющую после регистра-
ции спектров многократно повторять расчеты, 
изменяя отдельные параметры и достигая наи­
лучших метрологических показателей;
• реализовать разные варианты статистичес­
кой обработки и контроля точности результатов в 
соответствии с алгоритмами методики анализа 
и требованиями нормативных документов [2, 4];
• учесть особенности спектрального анализа, 
в частности, эффективно использовать явление 
фракционного поступления элементов в плазму 
дуги, выполнить коррекцию спектральных нало­
жений и неспектральных межэлементных влия­
ний;
• предложить гибкие варианты компактного 
и расширенного представления результатов, со­
хранения в базу данных и передачи в другие 
программы [4, 5].
Организация данных и работы программы
Организация программы обеспечила большое 
разнообразие решаемых задач при работе с ана­
лизатором МАЭС. количественному и качествен­
ному анализам, автоматизации рутинных опе­
раций и использованию различной справочной 
информации в анализе (баз данных по спектраль­
ным линиям, маркам сплавов и методическим 
нормативам). Анализатор МАЭС регистрирует 
большой участок спектра целиком. Основными 
информационными элементами для программы 
являются спектр и заданные в нем для расчетов 
спектральные линии. Множество сгруппирован­
ных по пробам/образцам спектров составляют 
один анализ, а множество линий позволяют по­
лучить информацию для каждого спектра.
На рис.З показана часть основной схемы ра­
боты - зарегистрированные спектры группиру­
ются в «пробы», причем каждый спектр обладает 
индивидуальной формулой зависимости длины 
волны от номера фотоячейки. После расчета ин­
тенсивностей спектральных линий строятся гра­
дуировочные графики и вычисляются концент­
рации. По окончании расчета выводится отчет, 
данные сохраняются на диске компьютера. Все 
этапы расчетов независимы, что дает большую 
свободу действий инженеру-методисту при раз­
работке программ анализа.
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Рис.З. Участок схемы организации данных. I=F(N) -  индивидуальная для каждого спектра 
зависим ость длины волны от номера фотоячейки
Применительно к количественному анализу 
спектральные линии подразделяются на;
• аналитические линии -  для вычисления кон­
центраций определяемых элементов;
• линии сравнения - для учета возможных из­
менений при возбуждении и регистрации спект­
ров;
• реперные -  д ля контроля и коррекции возмож­
ных смещений спектра относительно детектора;
• контрольные - для учета межэлементного 
влияния и подтверждения достоверности резуль­
татов анализа.
Применительно к качественному и полуколи- 
чественному анализу принято следующее деле­
ние спектральных линий:
• линии качественного анализа - для оценки 
концентрации элемента;
• мешающие линии - для оценки возможных 
наложений.
Пробы, в свою очередь, подразделяются на:
• образцы сравнения, по которым можно пост­
роить новый градуировочный график;
• рабочие пробы, для которых вычисляется 
концентрация;
• контрольные образцы, предназначенные для 
контроля стабильности градуировочного графика 
и, при необходимости, изменения его параметров;
• контрольные пробы, применяемые для уче­
та «холостого опыта» и/или смещения спектра;
• пробы со спектрами выгорания, которые ис­
пользуют для учета фракционного поступления 
элементов в разряд.
Использованная нами схема организации 
данных обеспечивает их внутреннюю независи­
мость, что позволяет обращаться к сохраненным 
данным и обрабатывать их в любое удобное вре­
мя. Во время работы с сохраненными данными 
можно оперативно изменить назначение спект­
ра или спектральной линии, что позволяет без 
повторной регистрации спектров выполнить но­
вые расчеты, сравнить разные серии градуиро­
вочных образцов, выбрать оптимальные аналити­
ческие линии, подобрать линии сравнения и т.д
Используя результаты, полученные для ана­
литических линий, программа позволяет решать 
ряд других задач, например:
• определять марку/тип материала пробы в 
соответствии с заданными критериями;
• использовать данные нормативов методик 
для контроля сходимости;
• вычислять суммы концентраций заданных 
групп элементов;
• расширять диапазон определяемых концен­
траций путем объединения результатов измере­
ния нескольких линий одного элемента;
• определять и корректировать возможные 
влияния одних элементов на другие.
Наряду с хорошо поддающимся автоматиза­
ции количественным анализом в программе 
«Атом» реализован алгоритм полуколичественно- 
го/качественного анализа проб неизвестного со­
става, основанный на методе «появления линий».
В основе этого алгоритма использование очеред­
ности появления соответствующих спектральных 
линий в дуговых спектрах исследуемых проб. Про­
грамма, оценивая количество последовательно 
обнаруженных в спектре линий и основываясь 
на данных [6], делает вывод о приблизительном 
значении концентрации элемента. В программе 
реализованы алгоритмы по поиску аналитичес­
ких линий в спектрах для качественного анали­
за; формирование списка возможных мешаю­
щих линий, расположенных рядом с текущей 
линией; выявление очень интенсивных и само- 
поглощенных спектральных линий, определение 
основных компонентов пробы. Высокая скорость 
проверки спектральных линий и предваритель­
ной расшифровки спектра, удобное представле­
ние справочной информации позволяет анали­
тику сосредоточиться на полученных програм­
мой данных и сократить время анализа.
Сейчас в спектральных лабораториях приме­
няют два варианта программы «Атом» - «Атом 2» 
(версии 2.05 и 2.10), и «Атом 3.0». Базовая функ­
циональность всех версий очень близка и обес­
печивает основные операции и вычисления при 
проведении АЭС анализа.
«Атом 2», постоянно развиваясь, используется 
в анализе уже более 10 лет, однако учет много­
численных пожеланий по усовершенствованию, 
новые варианты проведения анализов и свежие 
идеи по представлению и обработке данных при­
вели к созданию программного продукта «Атом 
3.0» (рис.4), решающего еще более широкий круг 
спектроаналитических задач. При сравнении 
вида программ в режимах «Инженер» на рис. 1 и 4 
можно заметить, что общий вид и представление 
информации в версиях 2 и 3 очень похожи. В но­
вом продукте применены современные техноло­
гии программирования, ускоряющие разработку 
методик анализа. Интерфейс программы приоб­
рел типовые элементы управления - перемещае­
мые и настраиваемые панели инструментов, ре­
гулируемый размер основных окон - спектра, гргі- 
дуировочного графика, таблицы анализа. Широ­
ко применяются выпадающие меню, позволяю­
щие получать доступ к свойствам и настройкам 
линий или спектров в одно-два нажатия клави­
ши «мыши». Новая программа позволяет открыть 
несколько документов - файлов данных одновре­
менно и легко переключаться, проводить сравне­
ние, переносить или копировать спектры между 
открытыми документами, а также многое другое.
Ниже перечислены основные решенные зада­
чи. Знаком «*» отмечены функции, доступные 
только в программе «Атом 3.0».
Atom - [C:\Atom 3 .0 \D a td \0 523  чугунлрсі]
^  Файл Документ Анализ Режим Инструмент Настройки Окна Справка
Ш Ш т ш ш ш т ■ ІРІХІ 
JsJiSi
Ready
Рис.4 .  Общий вид программы АТОМ 3.0 в режиме «Инженер», вверху: слева -  окно спектра, 
справа -  окно градуировочного графика; внизу -  основная таблица анализа
Общие задачи с получением результатов 
анализа
Количественный анализ на основе градуиро­
вочных графиков, построенных по образцам срав­
нения или стандартным образцам состава.
Количественный анализ на основе ранее по­
лученных градуировочных графиков с контролем 
и коррекцией градуировочных зависимостей по 
контрольным пробам.
Полуколичественный анализ по методу «появ­
ления линий» [6].
Сохранение всех данных и всей информации 
по анализу с возможностью полного пересчета на 
всех этапах анализа в любое время.
Расчетные задачи
Учет и коррекция спектральных наложений.
Учет и коррекция межэлементного влияния *.
Суммирование концентраций для групп эле­
ментов*.
Автоматическое расширение рабочего диапа­
зона концентраций с применением нескольких 
аналитических линий одного элемента *.
Использование разного статистического веса 
образцов сравнения при расчете параметров гра­
дуировочной зависимости (взвешенной регрес­
сии)*.
Применение коэффициентов концентрирова­
ния/разбавления при расчете содержания эле­
ментов.
Учет холостого опыта раздельно для рабочих 
проб и образцов сравнения.
Учет времени поступления элементов в плаз­
му.
Ограничение выдачи результатов с учетом 
интенсивностей аналитических линий или со­
держаний других элементов*.
Вспомогательные задачи
Использование нормативов внутреннего кон­
троля качества результатов для обеспечения при­
писанной точности анализа.
Контрольное сравнение содержаний элемен­
тов с базой данных марок сплавов.
Автоматическая идентификация образцов 
сравнения, выбор из базы данных ОС *.
Автоматизированный расчет основных пара­
метров градуировочных зависимостей для выбо­
ра аналитической пары - спектральная линия - 
линия сравнения. Пример на рис.5 показывает
результаты проверки нескольких десятков тысяч 
пар аналитических линий, для которых были рас­
считаны интенсивности и градуировочные зави­
симости, что позволяет инженеру выбрать д ля ана­
лиза наиболее удачную пару линий с наилучши­
ми метрологическими характеристиками *.
Проверка наличия мешающих линий.
Сравнительное исследование - сопоставление 
проб по тесту Стьюдента для экспертов-крими- 
нал истов*.
Поиск аналитических линий и линий сравнения
Ni j Аналитические линии
Г  анализировать все линии 
(•  »илыр спектральных линий
S B
Г  одна линия Ni J | 231.Б038 II А
FeJ Линии сравнения с/\ ,
(• анализировать все лим««
С  фильтр спектральных линий
1000 jJ
Г  шна линия Fe j I 302.0639 I AK 1500 j j  
С  не использовать линии сравнения
С П 0166
С 12 0 367
С13 053
С 15 01 9
С16 048
С 31 0245
С 32 027
СЗЗ 0169
С 34 0183
С 35 0122
максимальное расстояние
максимальное отклонение от 
максимальное QCK0 линии
45* I Іи до линии сравнения, нм
сравнения, X | Г  Фишер
d
[20
ій
ан. линия j линия cp, 1 угол I адекват... 1 сходим... loco.,. A |lcp
Nil 301.2003 Fe I 316.1963 43.3 8.77e-04 1.91e-05 2.73e-04 7.67 7.96 -
N il 338.0571 Fe I 336.9547 35.0 6.85e-04 l.Ole-04 2.74Ѳ-04 7.51 9.69 -
N il 351.5051 Fe I 338.011 43.5 9.41e-04 1.72e-05 2.916-04 4.81 8.80 -
Ni! 310.1555 Fe I 316.1963 39.0 9.57e-04 Э.29Ѳ-05 3.07Ѳ-04 7.67 7.96 -
Nil 338.0571 Fe I 355.3738 41.2 7.85Ѳ-04 1.2ІѲ-04 3.18e-04 37.1 7.29 -
N il 338.0571 Fe I 332 3732 40.5 8.72Ѳ-04 9.65e-05 3.26Ѳ-04 6.62 7.36 -
N il 338.0571 Fe I 352.2268 41.3 7.86e-04 1.57e*04 3.43e-04 2.92 7.71 -
N il 338.0571 Fe II 328.5416 409 1.02e-03 6.48e-05 3.46Ѳ-04 3.77 6.89 -
N il 338.0571 Fe I 339.2652 41.2 І.ОЭе-ОЗ 6.58e-05 3.5ІѲ-04 12.7 6.74 - id
» 281950 вариантов 
отбраковано: угол 3411 Фишер 0 инт. 21 инт лср 3609 Выход
Рис.5. Результаты подбора аналитической пары линий 
Ni-Fe, вверху справа таблица образцов сравнения с 
концентрациями Ni, внизу таблица найденных пар 
линий
Представление данных и результатов
Визуализация спектров в любом масштабе. 
Сопоставление нескольких спектров в одном 
окне.
Просмотр динамики поступления элементов 
в плазму в виде диаграмм, пример такого рода 
данных приведен на рис.6.
Рис.6. Диаграмма поступления элементов As, Bi, Sb в 
плазму дуги при анализе ферросплавов
Вывод на принтер результатов измерений, 
таблицы анализа, спектров, градуировочных 
графиков. Полнофункциональный предвари­
тельный просмотр данных перед печатью *.
Представление спектра в виде «строки фото­
пластинки» *.
Расшифровка спектров - «подпись» спектраль­
ных линий или участков спектра *.
Печать нескольких участков спектра на одной 
странице *. Эта возможность демонстрируется на 
рис.7.
Вывод текущих результатов рутинного анали­
за на матричный принтер *.
Сохранение и передача результатов в автома­
тическом режиме во внутреннюю и внешнюю 
базы данных.
палладии/(1)
Au :
A
Й 2 2784
312.1 . .... 312 4
Rh
фольга / (1) - серебро палладий / (1) - серебро
Рис.7. Пример окна отчета с несколькими участками двух спектров
Работа с сохраненными во внутренней базе 
данных результатами, контроль стабильности из­
мерений, построение и анализ карт Шухарта *.
Автоматизация процедур анализа
Автоматизированный рутинный анализ теку­
щих проб в нескольких вариантах с упрощенным
fl Atom - [Лаборант]
пользовательским интерфейсом, режим «Лабо­
рант»-рис. 8.
Регистрация спектров по заранее созданному 
списку проб и/или с фиксированным количе­
ством параллельных измерений на одну пробу *.
Последовательное автоименование рабочих 
проб по заданному шаблону *.
"Ч У
Программа анализа
W
ІСР 10101
щ
Алюминий
первичный
Алюминий
сплавы
Щ
Бронза ОЦС 
5-5-5
ФИО. J Лаборант 
Организация: ВМК 
Прибор МАЭС-МФС-8
щ Ф #
Анализ Бронза ОЦС 5-5-5
ИСП 04 04 
ЙОД*
Латунь сплав 10 сталь в 
аргоне
Дата. |28 марта 2005 г 
Время j 15.30 *§j
d
# щ Комментарий:
Чугун в 
аргоне
Чугун
Г Л  Инженер ^  Измерение Контрольные образцы X  Выход
Рис.8 . Стартовое окно режима «Лаборант», обеспечивающее выбор 
программы анализа и ввод исходной информации
Адаптация интерфейса и настроек
программы «Атом 3.0» к спектральным
приборам
Широкое применение анализаторов МАЭС на 
спектральных приборах разных типов потребова­
ло специализированной адаптации программы 
к использованию с различными способами воз­
буждения спектров.
Кроме распространенных генераторов дуги/ 
искры, работающих по простой схеме единично­
го включения на все время экспозиции, в про­
грамме предусмотрена отдельная поддержка сле­
дующих вариантов работы с:
• генераторами «Везувий» и «Шаровая Мол­
ния» (производство «ВМК-Оптоэлектроника») - 
управление включением, настройкой и синхро­
низацией режимов работы;
• искровым аргоновым штативом (например, 
ДФС-51, Polyvac, Atomcomp и т.п.) с раздельным 
управлением клапаном подачи аргона и време­
нами обжига и экспозиции, рис.9;
• источником с непрерывной подачей пробы 
(например, ИСП или пламя) с автоматическим 
набором нескольких параллельных за одно из­
мерение;
• импульсным источником спектра (единич­
ный искровой разряд или лазерная плазма) с 
возможностью накопления нескольких импуль­
сов в одном спектре.
Современная организация программы позво­
ляет автоматически подключать модули управ­
ления для обеспечения синхронной работы спек­
троаналитического комплекса совместно с раз­
личными универсальными или специализиро­
ванными внешними устройствами.
X]
Продувке: ;5 сек.
Обжиг: 17 сек.
Задержка перед экспозицией: ,1 сек.
Экспозиция: ,15 сек.
Количество спектров: г ~
Г  регистрировать спектр начиная с обжига
Полное время измерения: 38 сек«
Время до начало измерения спектра: 23 сек (230 накоплений) ♦ 
Экспозиция: 15 сек (1 спектров * 150 накоплений ш 100 мс).
ИЕдиница измерения параметров : в секундах
Дополнительно OK Отмена
Рис.9 . Окно настроек экспозиции и порядка 
включения генератора при работе с искровым 
разрядом в атмосфере аргона
Хранение и обработка результатов 
анализов в «Атом 3.0»
При хранении и предварительной обработке 
данных мы следуем современным направлени-
ям в программировании - активно используем 
открытые стандарты данных на основе XML- 
файлов. Как и другие современные программы 
производителей аналитического оборудования, 
наша обеспечивает доступность информации об 
анализах внешним программам, что уже актив­
но используется на ряде предприятий при интег­
рации результатов, полученных на приборах с 
анализатором МАЭС, в общую базу данных.
В соответствии с принятым в 2002 году ГОСТ Р 
ИСО 5725-2002 [4] основным инструментом кон­
троля стабильности измерений становятся кон-
Л Atom - [База Данных]
трольные карты (например, карты Шухарта [7]). 
Операции такого контроля в нормативной доку­
ментации достаточно четко прописаны, что по­
зволило применить их непосредственно в про­
грамме «Атом» и получать результаты контроля 
сразу в ходе анализа. При автоматическом сохра­
нении результатов рутинных анализов во внут­
реннюю базу данных программа обеспечивает 
удобный доступ к информации (рис. 10) и позво­
ляет организовать непрерывный контроль с по­
мощью выбранного алгоритма.
Файл Документ Анализ Режим Инструмент Настройки Окна Справка 
J D с£ У  , і  |] ф  — »  — » I У ;  С I 193.0275 Г CSA 1000 j j  \4І Ж
фильтр : Iвсе ~Э
j Лаборант
Щ А  дней 
2І шаблон: j
комментарий
с |1 1 сентября 2002 г  по |22 марта 2005 г j J
Д  проба: |[все] “ 3
, Z ]  Обновить
найдено: 12 показано: 1-12
N0 Дата Анализ Шаблон Имя I K.. j Пробы
2004.
2004.1 
2004.,
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2004.1 
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8 2004.«
9 2004.«
10 2004.1
11 2004.1
12 2005.
71------
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Октябрь. 14 
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Чугун
Чугун
Чугун
Чугун в аргоне 
сплав 10 
сплав 10 
сплав 10 
сплав 10
Бронза ОЦС 5-5-5 
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Алюми... Лаборант 1.. 5456 СО-1
Чугун Лаборант 594 594 594 ~1 794 ЧГПг
Чугун Лаборант 13456 594 594 ~1 794 ЧГПг
Чугун Лаборант 594 594 ~1 794 гггг ЧГПг
Чугун... Лаборант 1 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19
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сплав 10 Лаборант 1 100 102 104 105 106 108 2 3
сплав 10 Лаборант 100 102 104 105 106 108 333 334
сплав 10 Лаборант 100 102 104 105 106 108 fig
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Бронза... Лаборант 45 4654654 5 56 7448 789 СО-1
Бронза... Лаборант 1 2 3 4 СО-1
*  Настройки
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Рис. 10. Пример работы с анализами в режиме «База данных»
В настоящее время в программе реализовано 
несколько вариантов контрольных карт. Их при­
менение возможно несколькими способами. Са­
мый простой - в ходе рутинного анализа опера­
тор-лаборант получит предупреждающее сообще­
ние только в случае, когда потребуется присут­
ствие/вмешательство инженера-методиста. Дру­
гой вариант - когда инженер-методист, с задан­
ной периодичностью анализируя самостоятель­
но или получая результаты автоматизированной 
интерпретации контрольных карт, может сделать 
необходимые выводы и принять меры заранее, 
до возникновения критической ситуации. Орга­
низация программы, хранения и обработки дан­
ных позволяет с помощью внутренней компью­
терной сети получать такие карты или результа­
ты для их построения с нескольких приборов, 
обеспечивая контроль за ходом нескольких видов 
анализов с одного рабочего места.
Заключение
Поскольку современная компьютерная про­
грамма «Атом» является важной составляющей 
частью анализатора МАЭС, то ее улучшение бе­
зусловно приводит к повышению качества всего 
спектроаналитического комплекса в целом. Со­
зданное нами программное обеспечение посто­
янно совершенствуется и дополняется новыми 
функциями, которые активно применяются в 
спектральных лабораториях для повышения ка­
чества результатов и уровня автоматизации атом­
но-эмиссионного спектрального анализа.
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“АТОМ” -  THE SOFTWARE FOR MAES ANALYZER 
V.G.Garanin, O.A.Nekliudov, D.V.Petrochenko, A.V.Smirnov
Modern com puter software “Atom ”, the im portant part o f MAES analyzer is presented. Main features 
and functions o f the software are shown. Their using leads analytical spectral laboratories to increasing 
results quality and automation level o f atom ic-em ission spectral analysis.
